Моделирование структуры и свойств муаровой графен/BN алмазоподобной пленки
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Двумерные материалы привлекают внимание исследователей благодаря уникальным свойствам. Так, графен – гексагональный углеродный монослой, является бесщелевым полупроводником, обладает большой механической жесткостью и рекордной теплопроводностью. Его структурный аналог – нитрид бора, химически инертен и обладает запрещенной зоной 6 эВ. Один из способов управления свойствами двумерных материалов – их объединение в «сэндвич» гетероструктуры, слои в которых могут быть связаны ван-дер-ваальсовыми или ковалентными связями. К примеру, бислойный графен в АА- или АВ-упаковке, слои которого связаны ковалентно, представляет собой алмазоподобный материал диаман, Dn. Его структура и механизм образования были предсказаны в 2009 г. [1]. В отличие от полуметаллического двуслойного графена, углероды в котором sp2 гибридизованы, диаман полностью состоит из sp3 атомов, что приводит к открытию запрещенной зоны. В 2019 г. были впервые синтезированы гидрированные [2] и фторированные АВ-диаманы [3]. Основой для диамана может быть и муаровый бислойный графен, слои которого повернуты друг относительно друга на угол θ [4]. В отличие от обычных диаманов, межслоевые связи Dnθ отклонены от нормали к поверхности пленки. Напряженность структуры приводит к тому, что муаровые диаманы обладают большей запрещенной зоной, чем обычные Dn на основе АА- и АВ-биграфена.
В данном докладе будут представлены результаты DFT моделирования новых диаманоподобных пленок на основе бислоев графен/BN. Эти монослои являются несоразмерными и их объединение в гетероструктуру приводит к образованию муаровой структуры. Межслоевое связывание также приводит к открытию полупроводниковой запрещенной зоны 2 эВ. Подробно описана структура, показана энергетическая стабильность и проведен анализ электронных зонных структур и плотностей электронных состояний на примере бислоя с углом θ=21.8 °. Особенностью зонной структуры данной пленки является выполаживание ветвей спектра вблизи уровня Ферми. Этот эффект может быть использован в новых приложениях нано- и оптоэлектроники. Отметим, что подобные структуры уже получены в экспериментах по изучению воздействия давления на бислойный графен, расположенный на BN подложке [5]. 
Все расчеты были выполнены с использованием ресурсов МСЦ РАН. Работа выполнена в рамках проекта РНФ №22-22-01006.
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